





























図 1に、 r = 440 Kにおける、時亥1ル= 1、 150、 200OPSでの高分子鎖の構造を示す。初期の時刻














(C) t = 200O PS(b) t = 150 PS(a) t = 1 PS
図 1:40 Kにおける 100本の短い高分子鎖の構造形成。(a)1 PS、(b)150 PS、(C) 200O PSO
ここで、ψは、二っの弦べクトル住賞に沿った隣同士のボンドの中心を結んでできるべクトル)の間
の角度であり、<...>b。。dは、全ての弦べクトル対にっいての平均を表す。このパラメータP2は、
全ての弦べクトルが平行ならP2 = 1、弦べクトルが各々ランダムな方向を向いているならP2 = 0
となる。 440 Kにおける大域的配向秩序パラメータP2の時間発展を、図 2に示す。t = 130PSまで
は、 P2はほぼゼロであり、大域的配向秩序は存在しない。t = 130PSでP2は急爲ヌに増加し始め、

















方向を計算し、 2本の鎖iとjが次の2つの条件:(i)1rl- r引く r小及び(ii)αりくα0を満たすと
き、それらが同じドメインに属すると定義する。ここで、αりは、鎖iの主軸と鎖jの主軸のなす角
(0 くαりくπ/2)である。我々の計算では、 ro = 0.54nm、α0 = 10゜とした。図 3に、 440 Kにお
ける最大ドメインサイズSの時問発展を示す。t = 130PSまでは、ドメインサイズが10前後の小さ









02 03 0.4 0.5
timet (ns)
図 3:40Kにおける最大ドメインサイズSの時間発展。
PSで約60に達する。その後、 t = 240PSまではほほ一定値をとり、 t = 240PSで再び急楞処こ増加





























121 P.R. sundararajan and T.A. Kavassalis, J. chem. SOC. Faraday Trans.91,2541 a995)
131 K. Esselink, RA.J. Hilbers and B.W.H. van Beest, J. chem. physl01,9033 a 994)
141 T. Yamamoto, J. chem. phys.107,2653 (1997)
151 T. Yamamoto, J. chem. phys.109,4638 (1998)
161 H. Takeuchi, J. chem. phys.109,5614 (1998)
171 S. Fujiwara and T. sato, J. chem. phys.107,6B a997)
181 S. Fuji、vara and T. sato, phys. Rev. Lett.80,991 (1998)
191 S. Fuji、vara and T. sato, Molecular simulation 21,271 a999)
HOI S. Fujiwara and T. sato, J. chem. phys.110,9757 (1999)
11H S.L. Mayo, B.D. olafson and w.A. Goddard 111, J. phys. chem.94,8897 (1990)
1121 W.C. S、vope, H.C. Andersen, P.H. Berens and K.R. wilson, J. chem. phys.76,637 a982)
Π31 S. NOS6, J. chem. phys.81,5 H a984)
1141 W.G. Hoover, phys. Rev. A 31,1695 a985)
1151 S.R zhu, R. Horiuchi and T. sato, phys. Rev. E 51,6047 a995)
02.秩序/無秩序の科学
